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一个 N 电子体系的 H





























H am ilt on 矩阵元表示为子对不变式与相应积分的乘积的形式
.
并提出了





















L l 对不变式与 V B 函数
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’(P )为置换 尸 在不可约表示 「们 = [2










: 指标 i = 2k
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Z列得到的 (N 一 2) 阶对不变式
,
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最简单的办法是根据标准 Yo un g 表或 R
u m er 规则构造正则对不变式
.
以标准 Yo un g
表为例
,
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可 以将任一 v B 结构写为
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N ) = 工入
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4 , C ,
显然
,
如果将 (23 )式中的 4 阶子对不变式展开
,





我们只考虑 (2 4) 式展开式中包含。
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对比 (2 4 )式可知
2 ‘ l、2 1
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4 )。 5 , (5
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同样根据(2 l) 式可以求得 (28 )式中的 巧 项之和为 3兄3A
,












3 又 2 / 24















X l一一 } 二才以 , f , 盆” 一 1 / . 方 . , 、 . 月 尸、 月
似 + i 气IVI + 1 ) : \ 乙夕
(一l)M
(M + l)!




















am ilt on 矩阵元计算方便
,
目前的 Xi





需要计算 N 一 2
,

































































3 .2 重 . 矩阵元和 H a m n to n 矩阵元的计算
重叠矩阵元构成一个对不变式
,








































因为 (3 l) 式的展开没有按行的顺序
.









































aus si an 或












(i ) 应用 Xi


















X ia m e n 程序可以进行包括 v B sc F
,







X ia m e n 采用 3 种优化方法
,
包括 D
av id o n
一
Fle tc h e r
一
P o w ell (D Fp )方法
,









而 su p e r
一
e l 和 Po w ell方法非常稳定
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并采用 H F 方法优化几何构型
,
使用





am e n 程序计算得到的能量确实等同于 H F 能量
,
而应用对不变










表 1 乙烷的能量及 C P U 比较
H F/ a
.
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一 7 9
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2 2 8 75 5
一 7 9
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将有更多的计算功能如 v B CI
,
v B D FT,
V B MPZ 等在程序中实现
.
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